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講義ノート
分子シミュレーションの最近の進展は目覚しく､(1)高速､高精度に関する種々のアル





























































































要旨 : 分子動力学 (MD)シミュレーションを行う方法は多くの人によって研究され､
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｢第47回 物性若手夏の学校 (2002年度)｣
さまざまな方法が考案されている. カノニカル MD 法は系を統計力学における正準集団と
して扱うシミュレーションの方法であり､ある設定温度における系の熱平衡状態が得られ､
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｢第47回 物性若手夏の学校 (2002年度)｣
係したエントロピー的変化とエネルギー的変化について議論することを始めて可能にした｡
疎水性相互作用のこれまでの研究では水一水間相互作用についてはっきりとした議論がな
されなかった｡本研究により､疎水性効果の本質である水の構造変化について議論が可能
となり､疎水性相互作用のメカニズムを明らかにした｡
6) その他
分子動力学法を用いた複雑系の研究､樋渡保秋､TheFifteenth JapanSymposiumon
ThermophySicalProperties,385-388(1994)
分子動力学の新展開シンポジウム講演要旨集 (平成13年5月)､樋渡保秋 (代表)1-167
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